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I　 研究の成果(1000字 程度)
(図表 も含めて分か りやす く記入の こと)
　金吸着シリコン表面の構造はまだ十分に理解されていないという背景がある。その上、
我々のAu・Si吸着量変化 を考慮 に入 れた計算ではAu／Si(111)－(5×2)構造が安定ではない
とい う結果 を得た[1]。5×2構造がステ ップ近傍 で核生成す るとい う実験報告 を考 える
と、 ステ ップの影響で5x2構 造が安 定になる可能性 が考 えられ る。 そ こで、我 々は第一
原理計算 を用いてAu／Si(111)平坦表面及 び微斜 面の安定構造 を計算す るこ とに よ り、その
可能性 を棟討 した。 この評価にはConvex　Hullを作製する手法 を用い た[2]。
　ステ ップの影響 を調べ る第一段階 と して 、ステ ップで核生成が起 きるこ とを示す ために
テ ラス及びステ ップにおけるAu吸 着エネル ギーを計 算 した。まず、テ ラスにお けるAu吸
着 エ ネ ル ギ ー を 考 え る た め に 、Si(111)平坦 表 面 の 安 定 構 造 と し て 知 ら れ る
7×7DAS(Dimcr　Adatom　Stacking　fault)構造 の非積層欠陥層 である2×2構 造 を表面平行方
向にそれぞれ2倍 に した4×4構 造 を基板 として用 い、Convex　Hullを作製 した。 その結
果、4×4構造(θAu＝0ML)と、4×4構造 の表 面第1層 のSi原子 を1つ だけAu原 子 に置 換
した構造(θAu＝0.063ML)が安定であ ることがわかった。これ らの構 造の表面エネル ギー 差
は-0.37eVであ り、この値はテラスのAu吸 着エネル ギーに相 当す る。一方、ステ ップに
おけるAu吸着エネル ギーを評価 するために、Au／(553)表面のConvex　Hullを作製 した。
その結果、(a)＝テラスが2×2構 造である構 造(θAu＝0ML)、(b)：図1に 示 され るAu原 子列
上のAu原 子 を一 つ 置 き にSi原 子 に置 換 した 構
造(θAu＝0.116ML)、及 び(c)：図1に 示 され る構 造
(θAu＝0.231ML)[3】が安 定で あ る こ とが わ か っ
た 。 構 造(a)と構 造 ヒ(b)の表 面 エ ネ ル ギ ー 差 は
-1.54eV、構 造(8)と構 造(c)では-1.30eVであ った。
これ らの値 は テ ラ スのAu吸 着エ ネ ル ギ ー よ り も
大 き く、核 生 成 は ステ ップで 起 こ りや す い こ と
が わか る。 そ して この結 果 に よ り、 ステ ップ の
影 響 を計算 に よ って 明 らか に した重 要 な 成 果 が
得 られ た とい え る。
図1.Au1Si(553)表面 の安 定構 造。黒 と
灰 色 の原 子 は そ れ ぞれAu原 子 、Si原
子 を示 す。
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